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 第５章「Structure of 1-Naphthol–Water Clusters in the S1 State Studied by ab initio 



















 第７章「A Theoretical Study on the Size-Dependence of Ground-State Proton Transfer 
in Phenol–Ammonia Clusters（フェノールアンモニアクラスターの基底状態プロトン移動
のサイズ依存性に関する理論的研究）」では、アンモニア分子数が１０個までの
PhOH–(NH3)nでの GSPTのサイズ依存性について密度汎関数法により検証した。アンモニ
アが８個の場合には、実験条件下で存在する最安定な異性体は非プロトン移動体でありプ
ロトン移動は起こらないことを示した。一方、アンモニアが９個の場合では、非プロトン
移動体の最安定構造と次に安定なプロトン移動体の構造の間のエネルギー差が実験条件下
で共存する閾値以下となることから、アンモニアが９個以上で GSPT が起こるという結論
を得た。また、このことは、以前の中赤外のスペクトルの実験結果と良い一致を示すこと
が明らかになった。同時に、1－ナフトールアンモニアクラスターの場合と同様に、芳香族
環と溶媒分子との最近接距離がプロトン移動を示唆するパラメータとなることを示した。 
 
 第８章「総括」では、各章で得られた結果を総括して、本博士論文研究の意義を述べた。 
